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Resumo:

As EstagBes de Tratamento de Esgoto sdo consideradas a principal rota de emissdo
de concentragdes de farmacos em &gua superficial, o que pode ofertar riscos a
espécies aquaticas e a salde humana. A partir de dados da quantidade de
medicamentos comercializada, é possivel estimar as concentragfes de farmacos
que atingem os cursos d’agua apds o tratamento realizado pelas estagdes. Nesse
sentido, os métodos de aprendizado de maquina apresentam capacidade de
aprendizado e, por isso, podem ser uma ferramenta relevante para a proposi¢ao de
uma nova abordagem de modelos confidveis e robustos para a predicdo da
ocorréncia de farmacos. Esta pesquisa teve por objetivo geral propor um
mecanismo de modelagem de classificacdo capaz de predizer o nivel das
concentragdes de alguns farmacos nos efluentes de estacfes de tratamento de
esgoto. Para tal, foram utilizados dados de comercializagdo de farmacos para os
municipios brasileiros referentes ao periodo de 2014 a 2020, registros de populagio
e vazdo afluente de esgotos municipais e, registros de concentrac@es de ocorréncia
de antibidticos, anti-inflamatorios e drogas psiquiatricas em estacfes de tratamento.
O software RStudio foi utilizado para a manipulagdo dos dados de comercializagéo
de farmaco e obtencdo da massa anual comercializada, que foi utilizada
posteriormente, para o calculo da concentragdo afluente (ng. L-1) de farmacos para
tratamento. Trés métodos de classificagdo Boosting foram implementados na
linguagem Python, executados para trés niveis: 100 ng. L-1, 500 ng. L-1 e 1000 ng.
L-1, a fim de predizer a classe da concentracdo de saida dos farmacos para
Carbamazepina e para antibidticos selecionados. Em ambas as abordagens, o
modelo XGBoost atingiu 0 maior desempenho em todos os niveis. Para a
abordagem de Carbamazepina os modelos XGBoost atingiram F1-score de 63%,
91% e 90%. Para a abordagem com antibi6ticos o modelo XGBoost obteve F1-
score de 99%, 90% e 85% para os limites 1000 ng. L-1, 500 ng. L-1 e 100 ng. L-1,
respectivamente. Para ambas as abordagens foi possivel obter modelos de
desempenho satisfatério. No entanto, o limite de corte de 1000 ng. L-1 demonstrou
ser o mais desafiador, dado que gerou amostras de teste com classes altamente
desbalanceadas, enquanto os limites de corte de 500 ng. L-1 e 100 ng. L-1
possibilitaram a construcdo de modelos mais viaveis. Os ajustes construidos
revelaram que o uso dos classificadores Boosting apresenta potencial como
alternativa de monitoramento e controle de farmacos no esgoto sanitario. A
utilizacdo de dados de acesso livre disponibilizados pela ANVISA pode fornecer
uma reflexdo dos potenciais e das limitagGes para futuros estudos, visto que até o
momento ainda ndo houve uma ampla exploragdo em pesquisas. Adicionalmente, a
base de dados de ocorréncia de farmacos em ETE, construida para esta pesquisa,
podera compor as atividades investigativas de outros pesquisadores, a partir da
agregacdo de novos dados, verificagdo de outras técnicas de modelagem ou
realizacéo de outros tipos de analises.
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